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記号及び略号 
 
BMD：バイオミメティックデザイン（Biomimetic Design） 
Cu：銅 
C：炭素 
N：窒素 
S：硫黄 
U：ポテンシャル関数 
Ead：剥離エネルギー 
SEM：Scanning Electron Microscope 
u：速度 
?⃗? ：渦度 
|𝜔𝑥|：渦度の x成分の絶対値（縦渦の強さ） 
p：圧力 
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第１章 諸言 
 
1.1  研究の背景 
電子機器や流体機器などの工業製品の進化により，高密度化、高性能化の要求が
高まっている。さらに，地球温暖化防止に向けた環境問題への関心の高まりから，製
品の省電力化は重要である。このようなことから，工業製品に用いられる種々の材料の
高機能化が求められている。高機能材料の開発にあたっては，時間や空間スケール
の異なる様々な現象，課題が存在し，これらを包括的に解決する必要がある。 
図 １-１に，空間スケールごとの材料の課題を纏めた。例えば，ナノメートルオーダ
ーのミクロスケールでは，異種材料界面の剥離の課題があり，フレキシブルプリント基
板や異方性導電フィルムなどで問題となっている。また，ミリメートルオーダーのマクロ
スケールでは，流れの剥離による流体特性の低下の課題があり，遠心ファンなどの流
体機器に用いられる部材で問題となっている。このようなマルチスケールに及ぶ複雑
な現象を実験のみで解決するのは困難であり，シミュレーションによる課題解決が不
可欠である。 
シミュレーションに用いられる手法は，スケールごとに異なる。各時間，空間スケー
ルの現象を解析するシミュレーション手法を纏めた図を図 １-２に示す。さらに，各シミ
ュレーション手法で解析ができる現象，物理量を図 １-３に纏めた。 
一方，生物の表面は多くの場合，nmから μmにいたるスケールで規則的な構造を有
しており，これにより優れた特性，機能を発揮している。例えば，小さな爬虫類であるヤ
モリは，吸着性のある足指で壁を這い上がったり，天井からぶら下ったり，ガラスのよう
にツルツルした表面をしっかりつかむことが知られている。ヤモリの足の裏には細かな
毛（鞭毛）が１平方メートル当たり 10万～100万本の密度で密生しており，さらに先端が
 5 
 
100～1000 本程度に分岐した構造を有している。この細かな毛の１本１本が、対象物に
極めて近い距離まで接近するため，原子や分子間に働くファン・デル・ワールス力によ
って接着すると言われている。 
また，高速魚類であるサメの体表は，楯鱗（じゅんりん）と呼ばれる微細な鱗で覆われ
ている。楯鱗は周期的で微細な凹凸形状で構成されており，この溝構造が乱流渦の発
生を抑制して流体抵抗を弱める効果があると言われている。 
このように，生物は 40 億年にわたる進化の過程で膨大な試行錯誤を繰り返し，環境
に適した構造や機能を獲得してきた。工学的課題を生物の構造や機能を模倣すること
で解決する手法はバイオミメティクスと呼ばれる。バイオミメティクスを用いることで，従来
にはない革新的な材料を効率的に設計することができる。 
以上のような背景から，本研究では，ミクロスケールでの異種材料界面の剥離の課
題や，マクロスケールでの流体特性低下の課題を対象とし，バイオミメティクスの概念
や手法とシミュレーションを融合することで，マルチスケールに及ぶ材料の複雑現象を
解明し，高機能材料の早期開発に貢献するための材料設計技術を開発した。 
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図 １-１ 各空間スケールにおける材料の課題 
 
 
 
 
 
図 １-２ 各スケールの解析で用いられるシミュレーション手法 
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図 １-３ 各シミュレーション手法で解析できる現象や物理量 
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1.2  従来の研究 
1.2.1 界面密着性解析に関する過去の研究 
電子機器に用いられる，半導体パッケージ，磁気記録装置，光学ディスクは，異な
る材料が積層されてできている。一般に，異種材料界面は剥がれやすく，密着性が弱
い。そこで，異種材料界面の密着性を保つことが重要な課題となっている。近年の電
子機器の小型化，薄型化に伴い，異種材料界面の密着性がますます問題となってい
る。異種材料界面の密着性は，従来は，ピール強度試験による試行錯誤の実験により
評価されてきた [1]。図 １-４に従来の材料選定の方法について示す。従来は，数多く
の候補材料の中から，ピール強度試験により密着性の高い材料を選定してきた。しか
しながら，本研究で対象とする樹脂材料は，柔らかく変形による影響が大きいため，ピ
ール強度試験では結果のバラツキが大きく，定量的な評価が困難である [2]。そのた
め，一つの材料について数十回の繰り返し試験を行って平均値で評価するなど，効
率に課題があった。そこで，コンピュータシミュレーションを用いることで密着性を効率
的に評価することができる。異種材料界面の密着性をシミュレーションで評価するには，
分子レベルのシミュレーション，すなわち分子シミュレーションが用いられる。 
分子シミュレーションを用いて界面の密着性を評価した研究として，これまでに，古
典分子動力学シミュレーションを用いた密着性解析が報告されている。古典分子動力
学法は，分子シミュレーションの手法の一つであり，原子間に働く相互作用をポテンシ
ャル関数で表し，ニュートンの運動方程式を数値的に解くことによって原子の運動を
追跡する。過去の分子動力学法を用いた密着性解析として，例えば，文献 [3] [4] [5] 
[6]では金属／金属界面，文献 [7]では樹脂／金属，文献 [8]では樹脂／セラミック界
面の密着性解析が報告されている。しかしながら，過去の研究で，シミュレーションを
用いた樹脂／樹脂界面の密着性解析は報告されていない。また，文献 [7]で報告さ
れている樹脂／金属の密着性解析で対象としている樹脂は分子量の大きい高分子で
 9 
 
あり，過去の研究で，分子量の小さい樹脂と金属界面の密着性解析は報告されてい
ない。 
 
 
 
図 １-４ 従来の材料選定方法 
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1.2.2 ヤモリの接着性に関する過去の研究 
ヤモリの接着の仕組みに関する最初の論文は、Autumn らにより報告された [9]。彼
らは，電子顕微鏡でヤモリの指先を観察した結果，図 １-５のように，足の裏に細かな
毛（鞭毛）が１平方メートル当たり 10 万～100 万本の密度で密生しており，さらに先端
が 100～1000 本程度に分岐した構造を持つことを見出した。この細かな鞭毛の１本１
本が、対象物に極めて近い距離まで接近するため，ファン・デル・ワールス力が働き，
ヤモリが壁に吸い付くことができると報告している。さらに，ヤモリがくっついたり離れた
りする詳細なメカニズムを Hu らが報告している [10]。彼らは，鞭毛の先端の分岐構造
により接着面積を最大化し，体重の負荷を分散させ，接着面との間に働く引力を指数
関数的に増加させることができると報告している。さらに，鞭毛はカーブを描いており，
単純に剛毛の角度を変化させることで簡単に接着面から離れることができると予測し
ている。 
 このように，ヤモリは界面において分子レベルで接着面積や相互作用を制御してい
る。日東電工は，ヤモリの足の裏の構造をヒントに，直径数ナノ～数十ナノメートルのカ
ーボン・ナノチューブを１平方センチメートル当たり 100 億本の密度でびっしり並べた
「ヤモリテープ」を開発した [11]。ヤモリテープは，せん断方向の接着力に優れ，わず
か１平方センチメートル程度の面積のテープで 500 グラムを保持でき，さらに，めくれ
ば簡単に剥離できる。 
このように，ヤモリの接着機能を利用した材料開発が行なわれているが，異種材料
界面の密着性とヤモリの接着機能との関係を分子レベルで明らかにした研究は報告さ
れていない。 
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図 １-５ ヤモリの足の構造 [10] 
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1.2.3 サメの流体制御に関する過去の研究 
飛行生物や遊泳生物は，抵抗を効率的に低減しながら揚力や推力を発生させて飛
行や遊泳を行っている。一般的にこれらの生物の表面は微細で複雑な 3 次元構造を
有しており，この表面構造が抵抗を低減させ，流体特性を向上させる役割を果たして
いると言われている [12]。特に，サメ体表の表面粗さおよびその流体力学的機能は，
乱流制御および抗力低減に関連する主要な課題となっている。 
図 １-６に示すガラパゴスザメの体表の SEM 像から分かるように，サメ体表は楯鱗
と呼ばれる微細で複雑な 3 次元構造を有する歯状突起物で覆われている [13] [14]。
楯鱗は，内側の骨様層と外側のエナメル質層からなり，表皮の上に突出して流体と直
接接触している [15] [16]。 また，楯鱗の形状は，体の部位やサメの種類によって異
なる [17] [18] [19]。サメ体表の流体力学的機能は，楯鱗が乱流を受動的に制御して
抵抗を減少させることができるとの仮説から，30 年以上にわたって研究されてきた 
[20] [21] [22] [23] [24]。楯鱗の溝構造に着目して設計されたリブレット構造，すなわち、
三角形または長方形の断面を有する規則的な溝が抗力を低減できることが，実験およ
びシミュレーションの研究によって確認されている [25] [26] [27] [28] [29] [30] [31] 
[32]。 
しかしながら，楯鱗による抗力低下に関する知見は多様であり，未だに議論の余地
がある。これまでの研究では，楯鱗の溝を，流れ方向のみの単純なリブレット構造と解
釈して研究されてきた。しかしながら，先端分析技術の進歩により生物体表の微小な
構造解析が可能となり，楯鱗の構造が単純な溝ではなく，複雑な 3D構造を有すること
が分かってきた。サメの楯鱗の精緻な 3D 構造解析に関しては，Wen ら [13]が報告し
ている。彼らは，マイクロフォーカス X線 CT (Computed Tomography)によってサメ体表
の CT画像を取得し，画像解析によって単一の楯鱗をデータ抽出して楯鱗の 3Dモデ
ルを得て，3D プリンタで実際の 10 倍程度の大きさで楯鱗構造をプリントしたフレキシ
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ブル膜を造形した。さらに，楯鱗のない滑らかな対照モデルと比較して，3D プリントさ
れた膜が，特定の運動の基で，エネルギー消費を減らして遊泳速度を増加させること
を示した。この研究では，実際の楯鱗と同じスケールで造形できていない。現在の加
工技術では，楯鱗の複雑な形状をそのまま加工することは困難である。そこで，サメ体
表の機能を解明し，機能を再現するような人工構造を設計することが有益であると考
えられる。 
 
 
 
図 １-６ ガラパゴスザメの体表の SEM像 
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1.3  研究の目的 
本研究では，バイオミメティクスの概念や手法とシミュレーションを融合することで，マ
ルチスケールに及ぶ材料の複雑現象を解明し，高機能材料の早期開発に貢献するた
めの材料設計技術を開発することを目的とする。 
 大きさが nm～μmのミクロスケールについては，電子機器に用いられる，半導体パ
ッケージ，磁気記録装置，光学ディスクで課題となっている異種材料界面の剥離を研
究対象とした。具体的には，接着剤／ポリイミド界面と，シランカップリング剤／Cu界面
の密着性を分子シミュレーションを用いて評価し，ポリイミドとの密着性が高い接着剤，
Cu との密着性が高いシランカップリング剤を予測・選択することを目的とする。さらに，
生物の体表微細構造，特にヤモリが有する接着機能と異種材料界面の密着性メカニズ
ム関係を解明することを目的とする。1.2 節で述べたように，これまでに，接着剤／ポリ
イミドのような樹脂／樹脂界面や，シランカップリング剤／Cu のような低分子／金属界
面の密着性を分子シミュレーションを用いて評価した研究は報告されていない。また，
異種材料界面の密着性とヤモリの接着機能との関係を分子レベルで明らかにした研
究は報告されていない。 
一方，流れの剥離による流体特性の低下の問題については，遠心圧縮機を研究対
象とし，バイオミメティクスの概念や手法を用いて流体特性向上を図ることを目的とする。
具体的には，生物の体表微細構造，特にサメが有する立体的な三次元微細構造と，流
体の剥離抑制や抵抗低減などの特性との関係を大規模な流体解析により解明し，これ
により，サメ体表に生じる流れ場と同様の流れ場を再現する人工構造を設計することを
目的とする。このように，生物の機能を解析し，人工的に類似の機能を工業製品で再
現する設計を，バイオミメティックデザイン（Biomimetic Design：BMD）と呼ぶ。さらに，
実際の流体機器の部材表面に BMD を付与することで，流体特性の向上を実証するこ
 15 
 
とを目的とする。1.2 節で述べたように，これまでに，生物体表の機能を解明し，機能を
再現するような人工構造を設計した研究は報告されていない。 
 
 
1.4  本論文の構成 
本論文の構成について説明する。 
第２章では，異種材料界面として，接着剤／ポリイミド界面の密着性解析を行った。
接着剤，ポリイミドともに分子量の大きい高分子樹脂材料であり，接着剤はポリイミドの
上に複数の分子層で厚く塗られる。このような界面では高分子のマクロな運動を解析
することが重要であるため，古典分子動力学法を用いて解析を行った。解析により，ポ
リイミドとの密着性が高い接着剤を予測し，ピール強度試験を用いた実験結果と比較
した。また，分子レベルでの界面密着性メカニズムを明らかにし，ヤモリの接着機能と
の関係を解明した。 
第３章では，シランカップリング剤／Cu 界面の密着性解析を行った。シランカップリ
ング剤は分子量の小さい低分子樹脂材料であり，シランカップリング剤は Cuの上に短
分子層で薄く塗られる。このような界面では，分子のマクロな運動よりも原子の電子レ
ベルの特性を解析する必要があると考え，密度汎関数法を用いて解析を行った。解
析により，Cu との密着性が高いシランカップリング剤を予測し，ピール強度試験を用い
た実験結果と比較した。また，原子レベルでの界面密着性メカニズムを明らかにした。 
第４章では，BMD に関する設計指針を得るため，サメ体表の構造解析と流れ解析
を行った。初めに，ナノスーツ法を用いた SEM測定，および，マイクロフォーカス X線
CT を用いたサメ体表構造の精緻構造解析を行った。次に，サメの楯鱗の 3D-CAD を
用いてサメ体表を再現したモデルで流体解析を行い，サメ体表に生じる流れ場を検証
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した。さらに，楯鱗構造の特徴をデフォルメしたモデルで流体解析を行い，楯鱗構造
の特徴と流れ場との相関について検証した。 
第５章では，第４章の結果に基づき，BMD の概念を用いてサメ体表の流れ場を再
現する人工構造を設計した。BMD で設計した表面構造を遠心圧縮機のディフューザ
に適用し，ディフューザを試作した。さらに，試作したディフューザについて流体特性
を評価し，BMDの効果を検証した。 
第６章では，各章で得られた知見をまとめて示す。 
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第２章 分子動力学法による樹脂／樹脂界面
の密着性解析 
 
2.1 序論 
本章では，古典分子動力学法を用いた，接着剤／ポリイミド界面の密着性解析に
ついて述べる。解析により，ポリイミドとの密着性が高い接着剤を予測し，ピール強度
試験を用いた実験結果と比較した。また，分子レベルでの界面密着性メカニズムを明
らかにし，ヤモリの接着機能との関係を解明した。 
 
 
2.2  解析方法 
2.2.1 接着剤／ポリイミド界面構造 
図 ２-１に，電子機器に用いられる半導体デバイスの積層構造の一例を示す。異種
材料界面は剥がれやすく，密着性を向上させるために樹脂でできた接着剤が用いら
れる。本研究では，古典分子動力学法を用いて，接着剤／ポリイミド界面の密着性を
解析した。界面の密着性を評価するため，剥離エネルギーを計算した。3 種類の接着
剤の候補材（ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，ポリメチルメタクリレート）についてポリイミ
ド界面との密着性を評価した。ポリイミドと，3 種類の接着剤の分子構造をそれぞれ図 
２-２と図 ２-３に示す。解析の際，ポリイミド，ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂の分子量 n
を 2 とし，ポリメチルメタクリレートの分子量 nを 10 とした。 
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2.2.2 分子動力学法 
本研究で解析に用いた古典分子動力学法について説明する。なお，以下では古
典分子動力学法を略して分子動力学法と表記する。分子動力学法の解析方法は，原
子間に働く相互作用をポテンシャル関数U で表し，ニュートンの運動方程式を数値的
に解くことによって原子の運動を追跡する。 
 
                 2
2
i
i
i
i
total
t
m
U


=


−
r
r
             （２．１） 
 
ここで， ir ， im はそれぞれｉ番目の原子の位置，質量を示す。ポテンシャルの関数系，
およびパラメータは計算対象や要求される精度などによって様々である。 
系の全ポテンシャルエネルギー totalU は次の式で表される。 
 
               vdWelecvalencetotal UUUU ++=             （２．２） 
 
ここで， valenceU は２体間の共有結合，３体間の結合角，４体間のねじれ角による原子
間相互作用を表している。また， elecU はクーロン相互作用， vdWU はファン・デル・ワー
ルス相互作用を示す。 valenceU は結合する相手が常に特定されており，比較的強い相互
作用をする結合性ポテンシャルである。 elecU と vdWU は一定距離内に存在する原子同
士であれば，いくつでも相互作用する非結合性ポテンシャルであり， vdWU は他の
valenceU ， elecU と比較すると弱い作用を示す。 
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本研究における分子動力学法の計算には，ダッソー・システムズ（株）の市販ソフト
であるMaterials Studio [33] 中のモジュール Discover を用いた。使用するポテンシャ
ル関数には COMPASS [34] を用いた。 
 
 
 
図 ２-１ 半導体デバイスの積層構造の例 
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図 ２-２ ポリイミドの分子構造 
 
 
 
図 ２-３ 3種類の接着剤の分子構造 
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2.2.3 接着剤／ポリイミド界面のモデリング方法 
図 ２-４は，真空中で初期配置した接着剤とポリイミドの界面である。上部が接着剤，
下部がポリイミドであり，界面に近い分子をそれぞれ緑と黄色に色付けして表示してい
る。このように，真空中での樹脂材料は表面が乱れているため，これらを結合すると界
面で 2 つの樹脂材料が絡み合ってしまう。図 ２-４のように界面で分子同士が絡み合
っていると，界面における分子レベルでの接触面積が小さい。現実の大気中では，で
きるだけ分子レベルでの接触面積を大きくするために，2 つの材料が分離した構造を
していると考えられる。これは，ヤモリが界面の接触面積を大きくして接着性を高めて
いるのと同じメカニズムである。図 ２-４の初期構造から大気中でのエネルギー安定構
造を計算すると界面が分離した構造を得ることができるが，それだと計算時間が膨大
になってしまう。そこで本研究では，大気中における現実の界面を効率良く作成する
ためのモデリング方法を構築した。 
構築したモデリング方法を図 ２-５に従って説明する。初めに，図 ２-５(a)に示すよう
に，接着剤，ポリイミドそれぞれの分子を Cu 表面上に配置し，エネルギー安定構造を
求める。求めたエネルギー安定構造を図 ２-５(b)に示す。Cu のような金属表面は規則
的な原子配列をしており，その上で樹脂材料を安定化させることで，Cu 原子の配列に
沿った平坦な界面を作成することができる。次に，図 ２-５(c)に示すように，安定化させ
た接着剤とポリイミドを貼り合わせて Cu を消去する。これにより，2 つの樹脂材料が分
離した界面を作成することができる。その後，接着剤／ポリイミド界面のエネルギー安
定構造を求める。その際，温度を 300℃の高温から室温まで徐々に下げながら安定化
計算を行なう。最初に高温にすることで，分子の運動が速くなり，安定状態に早く収束
させることができる。室温における接着剤／ポリイミド界面のエネルギー安定化構造を
図 ２-５(d)に示す。 
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本研究で構築したモデリング方法により，室温状態で 2つの樹脂材料が分離した界
面のエネルギー安定構造を短時間で計算することができる。この方法で計算した，ポリ
アミドイミド／ポリイミド，フェノキシ樹脂／ポリイミド，ポリメチルメタクリレート／ポリイミド
各界面のエネルギー安定構造を図 ２-６に示す。図 ２-６(a)に示すポリアミドイミド／ポ
リイミド界面は，ポリアミドイミドとポリイミドが平坦に配列している。図 ２-６(b)に示すフェ
ノキシ樹脂／ポリイミド界面は，フェノキシ樹脂の芳香環が立って配列している。図 
２-６(c)に示すポリメチルメタクリレート／ポリイミド界面は，ポリメチルメタクリレートは，分
子が丸い塊状になって配列している。 
 
 
 
 
 
 
図 ２-４ 真空中における接着剤／ポリイミド界面 
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図 ２-５ 接着剤／ポリイミド界面のモデリング方法 
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図 ２-６ 接着剤／ポリイミド界面のエネルギー安定構造 
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2.3 解析結果及び考察  
2.3.1 剥離エネルギーの計算結果 
 分子動力学法を用いて求めた接着剤／ポリイミド界面のエネルギー安定構造から，
接着剤とポリイミドの剥離エネルギーを計算した。図 ２-７に示すように，剥離エネルギ
ー（Ead）は，2つの材料が結合した状態のポテンシャルエネルギー（Eco）と，2つの材料
が分離した状態のポテンシャルエネルギー（Ese）との差で表される。 
 
                      Ead = Ese − Eco                  （２．３） 
 
 Eco は，図 ２-６のエネルギー安定状態におけるポテンシャルエネルギーを計算する
ことで求める。一方，Eseは，図 ２-６のエネルギー安定状態から接着剤とポリイミドを
引き離し，接着剤とポリイミドの原子間相互作用が無い状態でポテンシャルエネルギ
ーを計算することで求める。剥離エネルギーは 2つの材料の界面を引き離すのに必要
なエネルギーを表しており，剥離エネルギーが大きいほど界面を引き離すのに大きな
エネルギーを必要とするため，界面の密着性が高いといえる。 
分子動力学法の解析により得られた剥離エネルギーと，ピール強度試験により得ら
れたピール強度を比較したグラフを図 ２-８に示す。ピール強度については，ポリアミド
イミドのピール強度の値で規格化し，さらに対数表示している。図 ２-８の結果より，ポリ
アミドイミド，フェノキシ樹脂，ポリメチルメタクリレートの順に剥離エネルギーが大きく，3
つの候補材の中でポリアミドイミドが最もポリアミドとの密着性が高いと予測できた。シミ
ュレーションによる解析結果と，ピール強度試験による実測結果が定量的に一致し，
本研究で構築した分子動力学法による密着性の予測技術が有効であることが実証さ
れた。 
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図 ２-６(a)から分かるように，ポリアミドイミドは界面で平坦に配列しており，原子レベ
ルでポリアミドイミドと接触する面積が大きく，界面でＡＣＦ樹脂とポリイミドの原子が数
多く相互作用している。このため，ポリアミドイミドの密着性が最も高いと考えられる。一
方，図 ２-６(c)から分かるように，ポリメチルメタクリレートは界面で丸い塊状になって配
列しており，原子レベルでポリアミドイミドと接触する面積が小さい。このため，ポリメチ
ルメタクリレートの密着性が最も低いと考えられる。 
 
 
 
図 ２-７ 材料結合状態と材料分離状態 
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図 ２-８ 剥離エネルギーとピール強度の結果 
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2.3.2 界面の平坦性と相互作用の関係 
接着剤やポリイミドの樹脂材料は主に炭素原子で構成されており，接着剤とポリイミ
ドの原子間相互作用の中で，炭素同士の相互作用が最も重要な役割を果たしている
と考えられる。そこで，密着性とと界面における相互作用強度との関係を明らかにする
ために，図 ２-９に示すように，接着剤分子中の炭素原子とポリイミド分子中の炭素原
子との距離が 0.5 nm 未満の原子対の数を算出した。本研究で用いたポテンシャル関
数 COMPASSでは，(2.2)式中のファン・デル・ワールス相互作用 vdWU として，下記のレ
ナード・ジョーンズポテンシャル関数が用いられている。 
 
𝑈𝑖𝑗 = 𝜀𝑖𝑗 [2 (
𝑟𝑖𝑗
0
𝑟𝑖𝑗
)
9
− 3(
𝑟𝑖𝑗
0
𝑟𝑖𝑗
)
6
]               （２．４） 
 
𝑟𝑖𝑗は𝑖番目の原子と𝑗番目の原子との原子間距離を表している。また，𝑟𝑖𝑗
0と𝜀𝑖𝑗は，それ
ぞれ 2 つの原子が最も安定に存在するときの距離とポテンシャルエネルギーの大きさ
を表しており，原子の種類に依存するパラメータである。 
  炭素原子間のレナードポテンシャル関数を示したグラフを図 ２-１０に示す。炭素原
子間の距離が 0.5 nm 未満である原子対の数を算出した理由は，原子間距離が 0.5 
nmを越えると，原子間のポテンシャルエネルギーが最大値の 50％未満となり，原子間
の相互作用が小さくなるためである。 
剥離エネルギーと，原子間距離が 0.5 nm未満の C-C原子対の数を比較したグラフ
を図 ２-１１に示す。剥離エネルギーが大きいほどC-C原子対の数が大きいことが分か
る。このことより，界面で平坦に配列しているポリアミドイミドは，ポリイミドとの接触面積
が大きく，C-C 原子対の数が大きいと言える。これにより，界面の相互作用が大きくなり，
密着性が高くなっていると言える。 
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以上の結果から，接着剤／ポリイミド界面の密着性を決定する主要因が，界面の平
坦性に起因する接触面積であることが明らかになった。これは，ヤモリが分子レベルで
界面の接触面積を大きくして接着性を高めているのと同じメカニズムである。 
 
 
 
 
図 ２-９ Ｃ－Ｃペアの概念図 
 
C
C
C
C CC
C-C ペア (≦0.5 nm）
接着剤
ポリイミド
 30 
 
 
図 ２-１０ C-C元素間の相互作用エネルギー 
 
 
 
 
図 ２-１１ C-Cペアの数と剥離エネルギーの比較 
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2.3.3 解析結果と実験結果の比較  
解析結果と実験結果と比較するため，以下の方法を用いてピール強度試験を行っ
た。解析に用いた 3 種類の接着剤，ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，ポリメチルメタクリ
レートをポリイミド基板上に接着する。接着剤の厚さは 20 μm，Cu 基板の厚さは 200 
μm である。試験体の幅と長さはそれぞれ 1 mm と 200 mm である。図 ２-１２に示すよ
うに，接着剤の先端にピール力を与え，接着剤フィルムを 50 mm/minの速度で Cu基
板から 90o の角度で引き剥がす。引き剥がす時の力（ピール力）でピール強度を決定
する。各接着剤について 10回ずつ試験を行い，平均値を算出した。 
ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，ポリメチルメタクリレートにおけるピール力の平均値
は，それぞれ 15.8，1.05，0.216 (102 N/m) である。図 ２-８では，これらの値をポリアミド
イミドの値で規格化し，さらに対数表示している。実験から得られたピール強度と，解
析から得られた剥離エネルギーの順番（ポリアミドイミド＞フェノキシ樹脂＞ポリメチルメ
タクリレート）が定性的に一致することが分かった。しかしながら，ポリアミドイミドの実験
結果（15.8×102 N/m）とフェノキシ樹脂の実験結果（1.05×102 N/m）の比は，解析結果
と比較してとても大きい。この解析結果と実験結果の違いは，ピール試験の際の塑性
変形によるものと考えられる。解析では塑性変形は考慮されていないが，ピール強度
試験では塑性変形は無視できない。特に，ポリアミドイミド／ポリイミド界面のように密
着性が高い材料は，塑性変形の影響が大きく，ピール力の結果が大きくなる。一方，
ポリメチルメタクリレート／ポリイミド界面のように密着性が低い材料は，塑性変形の影
響が小さく，ピール力の結果が小さくなる。 密着強度の定量的な評価のためには，ナ
ノインデンテーション法や曲げ試験など，塑性変形の影響を受けない試験方法で評価
することが今後の課題である。 
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図 ２-１２ ピールテストの概略図 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ピール強度
接着剤
ポリイミド基板
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2.4 まとめ 
 古典分子動力学シミュレーションを用いて，接着剤とポリイミド界面の密着性解析を
行った。3 種類の接着剤の候補材であるポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，ポリメチルメ
タクリレートについて，ポリイミド界面の剥離エネルギーを計算し，密着性を評価した。
その結果，以下の結論が得られた。 
(1) 現実の大気中における樹脂同士の界面を効率的に作成するためのモデリング方
法を構築した。本方法では，接着剤とポリイミドをそれぞれCuの上でエネルギー安
定化させた後に Cu を取り除いて接着剤とポリイミドを貼り合わせる。これにより，接
着剤とポリイミドが互いに絡み合うことのない界面構造を作成することができた。 
(2) シミュレーションで計算した剥離エネルギーから，ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，
ポリメチルメタクリレートの順にポリイミドとの密着性が高いことが分かった。 
(3) (2)で得られた密着性の順番が，ピール強度試験で得られた結果と一致した。 
(4) 高い密着性を示す接着剤は，接着剤の炭素原子とポリイミドの炭素原子が 0.5 nm
以下の近距離で結合している原子のペアが多いことが分かった。 
(5) 界面で平坦に配列している接着剤は接着面積が大きく，界面の相互作用が大き
いことが明らなになった。 
(6) 接着剤／ポリイミド界面の密着性を決定する主要因が，界面の平坦性に起因する
接触面積であることが明らかになった。これにより，接着剤／ポリイミド界面の密着
性メカニズムが，ヤモリの接着メカニズムと同じであることが明らかになった。 
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第３章 密度汎関数によるｼﾗﾝｶｯﾌﾟﾘﾝｸﾞ剤／Cu
界面の密着性解析 
 
3.1 序論 
本章では，シランカップリング剤／Cu 界面の密着性解析について述べる。解析によ
り，Cuとの密着性が高いシランカップリング剤を予測し，ピール強度試験を用いた実験
結果と比較した。また，原子レベルでの界面密着性メカニズムを明らかにした。 
 
 
3.2 解析方法 
3.2.1 シランカップリング剤／銅界面の積層構造 
図 ３-１は，半導体デバイスの積層構造の一例を表している。銅と有機絶縁フィルム
の密着性は弱く剥がれやいため，銅と有機絶縁フィルムの間にシランカップリング剤が
用いられる。本研究では，密度汎関数法を用いた解析により，シランカップリング剤／
銅界面の密着性を解析した。界面の密着性を評価するため，剥離エネルギーを計算
した。3 種類のシランカップリング剤の候補材について，銅界面との密着性を評価した。
3種類のシランカップリング剤の分子式を表 ３-１に示す。また，3種類のシランカップリ
ング剤の分子構造を図 ３-２に示す。MPS はメルカプト基（-SH）を持つメルカプト系シ
ランカップリング剤であり，S原子を 1個有する。APSとAEAPSはともにアミノ基（-NH2）
を持つアミノ系シランカップリング剤であり，APS は N 原子を 1 個，AEAPS は N 原子
を 2 個有する。本研究では，１個のシランカップリング剤分子と Cu 界面のエネルギー
安定構造を計算し，エネルギー安定構造を用いて剥離エネルギーを計算することで，
界面の密着性を評価した。 
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図 ３-１ 半導体デバイスの積層構造の例 
 
 
表 ３-１ シランカップリング剤の分子式 
 
 
Ｃｕ
有機絶縁フィルム
Flaking
Ｃｕ
シランカップリング剤
有機絶縁フィルム
γ-mercaptopropyltri
methoxysilane （MPS）
Ｎ-β(aminoethyl)γ-amino
propyltrimethoxysilane
（AEAPS）
γ-aminopropyltri
methoxysilane （APS）
HS（CH2)3Si(OCH3)3
NH2（CH2)3Si(OCH3)3
NH2（CH2)2NH
（CH2)3Si(OCH3)3
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図 ３-２ シランカップリング剤の分子構造 
 
 
3.2.2 密度汎関数法 
 本研究で解析に用いた密度汎関数法は，密度汎関数理論（Density Functional 
Theory：DFT） に基づく，実験結果に頼らない電子状態計算法である。密度汎関数法
は軌道間相互作用や分子内の電子分布を検討する際に有効な手法である。 
密度汎関数理論について説明する。 N 個の多電子問題を解くには， N 個の電子
に対する波動方程式を解くことが考えられる。すなわち， N 電子系の波動関数Ψ はシ
ュレーディンガー方程式 
 
ΨEΨH =                  （３．１） 
 
の解として得られる。ここで， Eは多電子系の全エネルギー，Hは多電子系のハミルト
ニアンであり， 
 
：H
：O
：C
：Si
：S
：N
(b) MPS (c) APS(a) AEAPS
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で表される。mは電子の質量，はプランク定数， eは電荷素量である。また， )(riν は
i番目の電子と原子核との相互作用， rr は i番目の電子の座標を表している。 
 多電子系の波動関数Ψ はN 個の電子座標の関数 
 
                    ）( N21 rrr ，，，  =               （３．３）   
 
であり，これを解くことは事実上不可能である。そこで何らかの近似が必要であるが，
その一つとして， を１電子波動関数のスレーター行列式 
 
)()()( 321 rrr kji  =             （３．４） 
 
で表すハートリー・フォック近似がある。 N 電子系の波動関数（3.4）をハミルトニアン
（3.2）に作用させ，変分原理から求めた１電子波動関数に対する式が，ハートリー・フ
ォック方程式である。 
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ハートリー・フォック近似では， i番目の軌道の波動関数を知るために他の全ての軌道
波動関数を知る必要があり，その計算は非常に煩雑である。その解決方法の一つとし
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て，多電子配置の効果を全エネルギーに繰り込んだハミルトニアンを導入するという，
いわゆる密度汎関数理論が発展した。 
 密度汎関数理論は，基底状態の全エネルギーが１電子密度 )(rn の汎関数として表
されるという，Hohenberg-Kohn の定理に基づいている [35]。基底状態の全エネルギ
ー )]([ rnE は，以下の式で表される。 
 
 +−

++= )]([
)()(
)()()]([)]([ 333 rnE
rr
rnrn
rrddrnrvrdrnTsrnE XC     （３．６） 
 
（3.6）式の第１項は，１電子密度が )(rn で与えられる，電子間相互作用がない仮想的
な系の運動エネルギー，第２項は原子核と電子との間に働く相互作用，第３項は電子
間のクーロン相互作用を表している。最後の )]([ rnEXC は，交換・相関エネルギーと呼
ばれるもので，（3.6）式の第１項～第３項を除く全ての多体効果を含む。交換・相関エ
ネルギーがどのような汎関数に従うのかは現在分かっていない。密度汎関数法で電子
状態を正確に計算するためには，この交換・相関エネルギーのポテンシャルモデルの
開発が重要となる。 
密度汎関数理論における多電子系の基底状態のエネルギーと電子分布は，Kohn-
Sham 方程式 [36] と呼ばれる１電子状態に対する方程式をセルフコンシステントに解
くことによって求まる。Kohn-Sham 方程式は以下の４つである。 
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)()(                （３．１０） 
 
ここで，
effv は有効１電子ポテンシャル， XC は交換・相関ポテンシャルと呼ばれるもの
である。 
Kohn-Sham 方程式の具体的な計算方法について説明すると，まず初期の分子構
造を与え，（3.10）により１電子密度 )(rn を計算する。この１電子密度を用いて（3.8）に
より有効ポテンシャル
effv を表示する。そして， effv を用いた非線形固有値方程式（3.7）
を解き，１電子波動関数 i と１電子エネルギー i を求める。この新たに得られた１電子
状態から再度電子密度を計算し，固有値方程式を解く。この過程を前後の i と i に食
い違いがなくなるまで続ける。こうして最終的に得られた１電子状態から，基底状態の
全エネルギー（3.6）式を得ることができる。ただし，全エネルギー中のTsは， 
 
)()()]([ 3 rnrrdrnTs eff
i
i  −=            （３．１１） 
 
で与えられる。 
 交換・相関エネルギー汎関数 )]([ rnEXC の具体的な表式は分からないので，何らか
の近似が必要であるが，その一つとして局所密度近似（Local Density Approximation : 
LDA）がある。局所密度近似では，空間的に電子密度が変動している場合でも，その
変動が緩やかであり，局所的にその点の電子密度をもった一様電子ガスであるとみな
す。このとき，各点での電子密度に対応する交換相関エネルギー密度 )]([ rnXC を用
いて，交換相関エネルギー )]([ rnEXC は， 
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)()]([)]([ 3 rnrnrdrnE XC=            （３．１２） 
 
となる。局所密度近似を超える近似として，電子密度の勾配 )(rn を用いて補正をし
た一般化勾配近似（Generalized Gradient Approximation : GGA）が発展し，これにつ
いては交換・相関エネルギー汎関数の表式がいくつか知られている。 
 また，現実の分子に対して Kohn-Sham 方程式を解く際にも様々な近似が行われる。
分子軌道（すなわち１電子軌道）には，ある決まった軌道 m (基底)の線形結合で展開
する近似方法がよく用いられる。 m としては，平面派，原子軌道，その混合等が用い
られる。 
本研究における分子動力学法の計算には，ダッソー・システムズ（株）の市販ソフト
である Materials Studio [33] 中のモジュール CASTEP を用いた。CASTEP は平面波
で電子軌道を展開しており，周期的境界条件を用いたモデルに適している。この際，
原子核の近傍に存在する内殻電子を直接扱わず価電子部分のみを考慮してポテン
シャルを構成する擬ポテンシャル法を用いることでポテンシャルの形を滑らかにし，基
底の平面波の数を減らすことができる。擬ポテンシャルの中でも，より少ない平面波基
底で電子状態の計算が可能となるウルトラソフト擬ポテンシャル [37] を用いて計算を
行った。また，交換相関エネルギーとして，密度勾配近似を考慮した Perdew-Burke-
Ernzerhof（PBE） [38] の汎関数を採用した。 
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3.2.3 シランカップリング剤／銅界面のモデリング方法 
図 ３-３に解析モデルを示す。Cu(111)面の上の真空領域にシランカップリング剤分
子を配置する。解析領域は，x, y方向にそれぞれ 0.767 nm，z 方向に 0.282 nm であ
る。x, y, z 方向全てに周期境界条件を用いた。ただし，z 方向については，周期が膜
厚に比べて十分大きいため，自由表面と同じ条件であると言える。 
初期状態として Cu(111)の上に１つのシランカップリング剤分子を配置してエネルギ
ー安定構造を計算すると，図 ３-４のようにシランカップリング剤分子が倒れた構造に
なってしまう。しかし，このような構造はローカルな安定構造であり，最もエネルギーが
低い安定構造ではない。現実には，アミノ系シランカップリング剤に含まれる N 原子と，
メルカプト系シランカップリング剤に含まれる S原子が金属原子との親和性が高いため，
アミノ基やメルカプト基の H原子が１つ取れて，N原子または S原子と Cu原子が吸着
すると考えられている。 
図 ３-４に示したローカルなエネルギー安定構造から，現実の吸着形態であるエネ
ルギー安定構造を計算するには膨大な時間を要する。そこで，エネルギー安定構造
を短時間で効率的に計算するための界面のモデリング方法を構築した。構築したモデ
リング方法を図 ３-５に示す。それぞれのシランカップリング剤分子の N 原子または S
原子に結合している H 原子を１つ取り除いた２つのシランカップリング剤分子を
Cu(111)面上に配置する（図 ３-５(a)）。次に密度汎関数法を用いてエネルギー安定構
造を計算する（図 ３-５(b)）。ここで計算したエネルギー安定構造は，狭い領域に 2 つ
の分子が存在しており，x, y 方向に大きな圧縮応力が働いている。そのため，界面の
密着性を検討するのに最適な安定構造ではない。そこで，図 ３-５(b)の構造からシラ
ンカップリング剤分子を１つ取り除き，再度密度汎関数法を用いてエネルギー安定構
造を計算する（図 ３-５(c)）。このようにして，１つのシランカップリング剤分子と Cu 界面
のエネルギー安定構造を計算することができる（図 ３-５(d)）。 
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各シランカップリング剤について，上記の方法で計算したエネルギー安定構造を図 
３-６に示す。N原子または S原子と Cu原子が約 0.2 nmの距離で接近しており，共有
結合が形成していると思われる。AEAPS と Cuの間に形成される共有結合は 3本であ
り，MSP と Cu，APS と Cuの間に形成される共有結合はそれぞれ 2本である。 
 
 
 
図 ３-３ 解析モデル 
 
 
 
0.767 nm
0.767 nm
2.82 nm
Cu(111)
シランカップリング剤
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図 ３-４ 初期状態が 1分子のときの最適化構造 
 
 
 
図 ３-５ シランカップリング剤／Cu界面のモデリング方法 
 
Cu(111)
シラン
カップリ
ング剤
Cu(111)
シランカッ
プリング剤
x
z
(a) 2つのシランカップリング剤
分子をCu(111)の上に配置
(b) 2つのシランカップリング剤分子/Cu(111) 
界面の構造最適化
(c) 1つのシランカップリング剤分子
を削除
(d) 1つのシランカップリング剤分子/Cu(111) 
界面の構造最適化
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図 ３-６ シランカップリング剤／Cu界面のエネルギー安定構造 
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3.3 解析結果および考察  
3.3.1 剥離エネルギーの計算結果 
密度汎関数法を用いて求めたシランカップリング剤／Cu 界面のエネルギー安定構
造から，接着剤とポリイミドの剥離エネルギーを計算した。図 ３-７に示すように，剥離
エネルギー（Ead）は，2 つの材料が結合した状態のポテンシャルエネルギー（Eco）と，2
つの材料が分離した状態のポテンシャルエネルギー（Ese）との差で表される。 
 
                    Ead = Ese − Eco                （３．１３） 
 
Eco は，図 ３-６のエネルギー安定状態におけるポテンシャルエネルギーを計算す
ることで求める。一方，Eseは，図 ３-６のエネルギー安定状態から接着剤とポリイミドを
引き離し，接着剤とポリイミドの原子間相互作用が無い状態でポテンシャルエネルギ
ーを計算することで求める。剥離エネルギーは 2つの材料の界面を引き離すのに必要
なエネルギーを表しており，剥離エネルギーが大きいほど界面を引き離すのに大きな
エネルギーを必要とするため，界面の密着性が高いといえる。 
密度汎関数法の解析により得られた剥離エネルギーと，ピール強度試験により得ら
れたピール強度を比較したグラフを図 ３-８に示す。図 ３-８の結果より，AEAPS，MPS，
APS の順に剥離エネルギーが大きく，3 つの候補材の中で AEAPS が最も Cu との密
着性が高いと予測できた。3.2.3 節で述べたように，AEAPS と Cu の間に形成される共
有結合は 3本であり，MSP と Cu，APS と Cuの間に形成される共有結合はそれぞれ 2
本である。共有結合の数が密着性に関係していると考えられる。AEAPS は N 原子が
2個あるため，S原子が 1個であるMPSや，N原子が 1個である APS よりも共有結合
の数が多くなり，密着性が高いと考えられる。 
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3.3.2 界面の電子状態解析 
 共有結合と密着性の関係を明らかにするため，界面の電子密度分布を計算した。図 
３-９に，界面の電子密度分布を示す。この図は，界面部分を拡大して表示している。
界面の原子同士で電子雲が繋がっているところが共有結合を形成していることを表す。
図 ３-９より，AEAPS と Cuの間に形成される共有結合の数が 3本であり，MPS と Cu，
MPS と Cu の間に形成される共有結合の数が 2 本であることが分かる。この結果，
AEAPSはMPSやAPSと比較して形成する共有結合の数が多いため，密着性が高い
と言える。本解析により，シランカップリング剤／Cu界面の密着性を決定する主要因が
共有結合の数であることが明らかになった。 
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図 ３-７ 材料結合状態と材料分離状態 
  
 
図 ３-８ 剥離エネルギーとピール強度の結果 
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図 ３-９ 界面の電子密度分布 
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3.3.3 解析結果と実験結果の比較  
解析結果と実験結果と比較するため，以下の方法を用いてピール強度試験を行っ
た。解析に用いた 3種類のシランカップリング剤，MPS，APS，AEAPSを Cu基板上に
接着する。シランカップリング剤の厚さは 20 μm，Cu 基板の厚さは 200 μm である。試
験体の幅と長さはそれぞれ 1 mm と 200 mmである。図 ３-１０に示すように，シランカッ
プリング剤の先端にピール力を与える，シランカップリング剤フィルムを 50 mm/min の
速度で Cu 基板から 90o の角度で引き剥がす。引き剥がす時の力（ピール力）でピー
ル強度を決定する。各シランカップリング剤について 10 回ずつ試験を行い，平均値を
算出した。 
AEAPS，MPS，APS について，ピール力の平均値をプロットしたグラフを図 ３-８に
示す。実験から得られたピール強度と，解析から得られた剥離エネルギーの順番が定
性的に一致することが分かった。本研究で構築した密度汎関数法による密着性解析
が，密着性の高い材料を選択するのに有効な手法となることが明らかになった。 
 
 
 
 
図 ３-１０ ピールテストの概略図 
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3.4 まとめ 
 密度汎関数法を用いたシミュレーションにより，シランカップリング剤と Cu 界面の密
着性解析を行った。3種類のシランカップリング剤の候補材であるAEAPS，MPS，APS
について，Cu 界面の剥離エネルギーを計算し，密着性を評価した。その結果，以下
の結論が得られた。 
(1) 現実のシランカップリング剤／Cu 界面を効率的に作成するためのモデリング方法
を構築した。本方法では，初期状態として，Cu の上にシランカップリング剤分子を
2 個配置する。これにより，AEAPS や APS 分子中の N 原子や MPS 分子中の S
原子が Cu と吸着する界面構造を作成することができた。 
(2) シミュレーションで計算した剥離エネルギーから，AEAPS，MPS，APSの順に Cuと
の密着性が高いことが分かった。 
(3) (2)で得られた密着性の順番が，ピール強度試験で得られた結果と一致した。 
(4) Cu との密着性が高い AEAPS は，密着性の低い MPS や APS と比較して Cu との
間により多く共有結合を形成している。このことから，シランカップリング剤／Cu 界
面の密着性を決定する支配因子が共有結合の数であることが明らかになった。 
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第４章 バイオミメティックデザインのため
の構造解析および流体解析によるサメ体表の
機能解明 
 
4.1  序論 
本章では，BMD に関する設計指針を得るため，サメ体表の構造解析および流体解
析を行った。初めに，ナノスーツ法を用いた SEM 測定，および，マイクロフォーカス X
線 CT を用いたサメ体表構造の精緻構造解析について述べる。次に，サメの楯鱗の
3D-CAD を用いてサメ体表を再現したモデルで流体解析を行い，サメ体表に生じる流
れ場を検証した結果について述べる。さらに，楯鱗構造の特徴をデフォルメしたモデ
ルで流体解析を行い，楯鱗構造の特徴と流れ場との相関について検証した結果につ
いて述べる。 
 
 
4.2  研究方法 
4.2.1 サメ体表構造の計測及びデジタル化 
4.2.1.1 SEMによるサメ体表の 2次元計測 
本節では，電界放出形走査型電子顕微鏡(FE－SEM)を用いてサメ体表の 2 次元
画像を取得した。SEM のような電子顕微鏡観察で行われる高真空下のような極限状
態では，細胞外物質は内部の物質の放出を抑制することができず，体積が収縮し表
面微細構造が大きく変化するという課題がある。これを解決するため，Takaku らは，シ
ョウジョウバエやハチの幼虫などの生物が持つ細胞外物質に電子線やプラズマを照
射することで，高真空下でも生物内部に含まれる気体や液体が奪われることを防ぐナ
 52 
 
ノ重合膜（ナノスーツ）が形成されることを明らかにし [39]，さらにその細胞外物質に類
似した化学物質を塗布してナノスーツを形成させることで，生きたままで高分解な電子
顕微鏡観察を可能にした [39] [40]。本研究では，従来の SEM 測定で得られる乾燥
状態での体表構造ではなく，湿潤状態における体表の SEM 画像を取得するため，ナ
ノスーツ法を用いて 5 種類のサメの体表を測定した。5 種類のサメは，ガラパゴスザメ
（Garapagos shark），ホホジロザメ (Great white shark)，ツマグロ (Whitetip reef shark)，
ネムリブカ (Blacktip reef shark)，シロシュモクザメ (Hammerhead shark)である。これら
の 5 種類のサメは，サメの中でも遊泳性が高く，活発に獲物を捕食していることが知ら
れている。 
測定方法としては，サメ体表のサンプルを 5 mm 角に切断し，1 wt% tween20 水溶
液に浸漬した後， FE-SEM を用いて測定した。FE-SEM 装置は，JEOL 社の JSM-
7800F で，加速電圧は 1 kV，エミッション電流は 56 μA で測定した。tween20 水溶液
に浸漬させるとことで，サンプル表面にナノ重合膜が形成される。 
測定により得られた 5 種類のサメ体表の SEM 画像を図 ４-１に示す。図 ４-１より，
サメの体表は，流れ方向の溝を持つ無数の楯鱗が重なって配列していることが分かっ
た。また，それぞれのサメの種類において，体表に存在する楯鱗の構造はどれもほぼ
同じであることが分かった。さらに，2 次元面で見た楯鱗の配置は千鳥格子状であるこ
とが分かった。 
図 ４-２に，ガラパゴスザメの体表における楯鱗の配列を詳細に示す。図 ４-２にお
いて①～⑧で示す 8 個の楯鱗の配列を見ると，①②⑥⑦の中央に④，②③⑦⑧の中
央に⑤の楯鱗が存在することで千鳥格子を構成している。また，流れ方向に①②③を
1 列目，④⑤を 2 列目，⑥⑦⑧を 3 列目とすると，1 列目と 2 列目，2 列目と 3 列目の
楯鱗は，流れ方向におよそ 60％が重なっていることが分かった。 
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図 ４-１ ナノスーツ法を用いて測定したサメ体表の SEM画像 
 
 
 
図 ４-２ ガラパゴスザメの楯鱗配置 
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4.2.1.2 マイクロフォーカス X線 CTを用いたサメ楯鱗の 3次元計測及びデジタル化 
SEM 測定で得られる 2 次元画像からは，サメ体表の 3 次元構造に関する情報を得
ることができない。そこで，高精度マイクロフォーカス X線 CTシステム（inspeXio SMX-
225CT，株式会社島津製作所製）で撮影した CT画像を用いてサメ体表の微細構造を
3次元的に精緻に解析した。 
マイクロフォーカス X 線 CT の測定原理を図 ４-３に示す。X 線発生装置と X 線検
出器の間に置かれた測定サンプルに X線を照射する。測定サンプルは回転テーブル
で 360o 回転させ，あらゆる角度からの X 線透過データを収集する。得られたデータ
は，コンピュータ処理により X 線断面画像（CT 画像）として再構成される。マイクロフォ
ーカス X 線 CT システムで用いる X 線は，高速度の電子を金属ターゲットに当て，電
子が急激に減速したときに発生する X 線を利用している。このとき，電子を加速させる
電圧を高くすると発生する X 線の波長が短くなり，その結果，サンプルに対する X 線
の透過能力が向上する。マイクロフォーカス X線 CTシステムには，X線を発生させる
電子ビームの径を絞る機能が付加されている。電子ビームの径を絞ることにより，金属
ターゲットの X 線発生領域（焦点寸法）を限定することができるため，マイクロフォーカ
ス X 線 CT システムの焦点寸法は 2~5 μm と極めて小さい。そのため，サメ体表のよう
な微細構造を明瞭に測定することができる。 
ナノスーツ法によるサメ体表の SEM 画像（図 ４-１）より，体表に存在する楯鱗の構
造はどれもほぼ同じであったため，マイクロフォーカス X線 CT計測により得られた CT
画像から，ある一つの楯鱗を抽出し，3 次元構造を構築した。図 ４-４に 5 種類のサメ
の楯鱗構造を示す。図 ４-４(a)がガラパゴスザメ，図 ４-４ (b)がホホジロザメ，図 ４-４
(c)がネムリブカ，図 ４-４(d)がツマグロ図 ４-４(e)がシロシュモクザメの楯鱗構造である。 
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図 ４-４の画像から，サメの楯鱗構造に見られる大きな特徴を 2 つ抽出した。一つ目
の特徴は，楯鱗が体表面に対して傾斜を有していることである。二つ目の特徴は，流
れに沿った高さや幅の異なる溝が複数形成されていることである。 
一つ目の特徴である楯鱗の傾斜について，5 種類のサメの楯鱗の傾斜角度を算出
した。それぞれの楯鱗の傾斜角度を図 ４-５に示す。図 ４-５に示す各楯鱗の下の部
分は，楯鱗の重なりにより体表では埋もれており，流路として機能していない。そこで，
傾斜角を求める際は，表面に突出し，海水と接触している部分における傾斜角度を算
出するため，中央の突起の付け根部(A)，中央の突起の先端部(B)，中央の突起の付
け根部分から体表に平行に引いた線と中央の突起の先端部から体表に引いた垂線と
の交点(C)の 3 点を用いて，線 A-B と A-C のなす角を傾斜角とした。図 ４-５に示すよ
うに，楯鱗の傾斜は約 20～32o であることが分かった。 
次に，二つ目の特徴である高さや幅の異なる溝について，5 種類のサメの中で最も
溝が明確であるガラパゴスザメの楯鱗の溝構造を詳細に検討した。中央の突起の高さ
が最も大きい位置(図 ４-６(a))における体表面に垂直な断面を図 ４-６(b)に示し，溝構
造の概略図を図 ４-６(c)に示す。ガラパゴスザメの楯鱗は，Gn で示す溝が 6 本形成し
ていることが分かる。また，各溝を形成する表面の表面積は左右で異なる（Sn,L と Sn,R）。
これをリブレットの非対称性と呼ぶ。リブレットの非対称性は，隣の溝と高さ，または幅
が異なることで生じる。リブレットの非対称性を検討するため，溝によって形成される突
起（Pn(n=5)）の高さと幅を求めた。突起 Pn(n=1～5)の高さと幅をそれぞれHn, Wnとする
と，H1=0.0381 mm，W1=0.150 mm, H2=0.0714 mm，W2=0.214 mm, H3=0.107 mm, 
W3=0.257 mm, H4=0.0571 mm, W4=0.211 mm, H5=0.0238 mm, W5=0.129 mmであっ
た。突起は，楯鱗の中央のものが高さ，幅ともに最も大きく，両サイドに行くにつれ徐々
に高さと幅ともに小さくなっている。隣り合う突起の高さ，及び幅の比を求めると，
H2/H1=1.88 ， H3/H2=1.50 ， H3/H4=1.88 ， H4/H5=2.40, W2/W1=1.43 ，W3/W2=1.20 ，
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W3/W4=1.21，W4/W5=1.64 である。ただし，比を計算する際は大きい値を小さい値で
除し，比が１よりも大きい値になるようにした。これらの比は，リブレットの非対称性を表
すものであり，比が大きいほど非対称性が大きい。ガラパゴスザメの楯鱗は幅の非対
称性よりも高さの非対称性が大きいと言える。 
 
 
 
 
 
図 ４-３ マイクロフォーカス X線 CTの測定原理 
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図 ４-４ 5種類のサメの楯鱗構造 
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図 ４-５ 各サメ楯鱗の傾斜角度 
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図 ４-６ ガラパゴスザメ楯鱗の溝構造 
 
 
 
4.2.2 サメ体表をモデル化した流体解析 
サメ体表に生じる流れの特徴を明らかにするため，ガラパゴスザメの楯鱗構造を用
いて流体解析を行った。解析には，ANSYS社の汎用 CFD コードである ANSYS CFX 
15.0 [41] を用いた。乱流モデルとして，時間平均した Navier-Stokes 方程式を解く手
法である RANS(Reynolds Averaged Navier-Stokes)モデルを用いた。RANS モデルの
中でも，2方程式渦粘性モデルである SST(Shear Stress Transform)k-ωモデル [42]を
用いた。SST k-ωモデルは，壁近傍では k-ωモデル，その外側では k-εモデルを用
いるハイブリッドモデルである。SST k-ωモデルは，壁面近傍の粘性底層の流体解析
に適している。 
非圧縮性定常流では，支配方程式である連続の式と運動量保存の式はそれぞれ
下記で表される。 
𝜕𝑢𝑗
𝜕𝑥𝑗
= 0                        （４．１） 
                           𝑢𝑗
𝜕𝑢𝑖
𝜕𝑥𝑗
= −
1
𝜌
𝜕𝑝
𝜕𝑥𝑖
+
𝜇
𝜌
𝜕2𝑢𝑖
𝜕𝑥𝑗𝜕𝑥𝑗
−
𝜕
𝜕𝑥𝑗
(𝑢𝑖′𝑢𝑗′̅̅ ̅̅ ̅̅ )             （４．２） 
 
断面
Sn,R
Gn
Pn
Hn
(a) (b) (c)
Sn,L
Wn
 60 
 
 ここで，𝑖，𝑗はテンソル表記の添え字，𝑢𝑖，𝑥𝑖は速度ベクトルと位置ベクトル，𝜌は流体
密度，𝜇は粘土を表している。支配方程式は有限体積法で離散化され，対流項に対し
て 3次の風上スキーム，粘性項に対して 2次の中心差スキームで解析を行った。 
 本研究では，サメ体表をそのまま再現した解析モデル（図 ４-７）と，楯鱗構造をデフ
ォルメした解析モデル（図 ４-８）について流体解析を行った。前者の解析モデルでは，
サメ体表に生じる流れ場の特性を明らかにし，後者の解析モデルでは，楯鱗構造の
特徴である溝の非対称性と流れ場との関係を明らかにした。 
  
4.2.2.1 サメ体表を再現した解析モデル 
図 ４-７に解析モデルを示す。直方体の解析領域の底面に，ガラパゴスザメの楯鱗
を 3D-CAD 化したものを 8 つ配置した。図 ４-７(a)は，解析モデル全体の斜視図であ
る。流れ方向は x方向であり，解析領域の大きさは，x方向に 10 mm，y方向に 5 mm，
z方向に 5 mmである。SEM画像から得られた楯鱗の配列（図 ４-２）を再現するように，
楯鱗の配置を行った。図 ４-７(b)は楯鱗部を上から見た図である。解析モデルでは，
x=5 mmの位置から流れ方向に 3列楯鱗を配置した。1列目に 3個（①②③），2列目
に 2 個（④⑤），3 列目に 3 個（⑥⑦⑧）楯鱗を配置し，①②⑥⑦の中央に④，②③⑦
⑧の中央に⑤の楯鱗を配置し，千鳥格子を形成した。さらに，1 列目と 2 列目，2 列目
と 3列目は流れ方向に重なりが 60%になるように楯鱗を配置した。 
本解析では，安定した速度分布の流れ場で楯鱗近傍の流れを評価する必要がある。
そこで本解析では，楯鱗の位置よりも上流に十分大きい解析領域を設けた。楯鱗の位
置よりも上流に 5 mm の解析領域を設けることにより，速度分布が安定することを確認
した。境界条件は，x=0 の面が入口境界，x=10 mm の面が出口境界，楯鱗表面，z=0
の面，及び 2 つの x-z 面はすべり無しの壁面境界条件，海水中では上面に壁面は存
在しないため，z=5 mmの面はすべり有りの壁面境界条件とし，壁面の摩擦が生じない
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ようにした。これにより，z=5 mmの面は楯鱗近傍の流れに影響を及ぼさないことを確認
した。流体は水とし，入口境界での流入速度は 1 m/s とした。1 m/s はサメの平均的な
遊泳速度である。解析メッシュはテトラ(4 面体)メッシュとし，ANSYS 社の ICEM CFD 
Ver.16.1 [43]を用いて作成した。通常，解析メッシュはテトラメッシュよりもヘキサ（6 面
体）メッシュの方が，解析精度が高い。しかし，本解析はサメの楯鱗のような複雑なモ
デルであり，ヘキサメッシュを作成することが困難であるため，テトラメッシュを用いた。
ただし，解析精度向上のため，z=0 の面, および楯鱗の表面にプリズムレイヤーを作
成した。プリズムレイヤーの第 1 層目の厚さは 0.005 mm で，層の数は 7 層である。総
メッシュ数は約 100万である。サメの平均的な遊泳速度（1 m/s）を代表速度，図 ４-７に
示す解析領域における流路の高さ（5 mm）を代表長さ，水の動粘性係数を 1×10-6 
m2/s とすると，レイノルズ数は 5000 となる。 
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図 ４-７ サメ体表の流体解析モデル 
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4.2.2.2 楯鱗の非対称溝をデフォルメした解析モデル 
図 ４-８に解析モデルを示す。図 ４-８(a)は，解析モデル全体の斜視図である。直
方体の解析領域の底面に楯鱗構造をデフォルメした非対称溝を設けた。流れ方向は
x方向であり，解析領域の大きさは，x方向に 5 mm，z方向に 1 mmである。本解析で
は，安定した速度分布の流れで縦渦の強さを評価する必要がある。そこで本解析では，
x 方向に十分大きい解析領域を設けた。x 方向に 5 mm の解析領域を設けることによ
り，出口近傍で安定した速度分布になっていることを確認した。このモデルを用いて，
リブレットの高さと幅の非対称性をパラメータとした 2 ケースの解析を行った。図 ４-８
(b)は高さの非対称性をパラメータとする解析モデルのリブレットの断面図であり，この
解析では，2つの高さが異なる三角形を 5個ずつ交互に配置した。2つの三角形の高
さをそれぞれ h1, h2, 2つの三角形の幅をそれぞれ w1,w2としたとき，h1, w1, w2の値は
0.1 mm で固定し，h2の値を 0.01～0.1 mm で変化させて解析を行った。h1, w1, w2の
値を 0.1 mm にした理由は，図 ４-６において，ガラパゴスザメの楯鱗の中央の突起の
高さがおよそ 0.1 mm であったためである。同様に，図 ４-８(c)は幅の非対称性をパラ
メータとする解析モデルのリブレットの断面図であり，この解析では，2 つの幅が異なる
三角形を 5 個ずつ交互に配置した。2 つの三角形の高さをそれぞれ h1, h2, 2 つの三
角形の幅をそれぞれ w1,w2 としたとき，h1, h2, w1の値は 0.1 mm で固定し，w2の値を
0.01～0.1 mm で変化させて解析を行った。境界条件は，x=0 の面が入口境界，x=5 
mmの面が出口境界，2つの x-z面は周期境界条件，リブレット表面はすべり無しの壁
面境界条件，海水中では上面に壁面は存在しないため，z=1 mmの面はすべり有りの
壁面境界条件として壁面に摩擦が生じないようにした。これにより，z=1 mm の面は，リ
ブレット近傍の流れに影響を及ぼさないことを確認した。図 ４-８に示す解析領域にお
ける流路の高さ（1 mm）を代表長さ，水の動粘性係数を 1×10-6 m2/s とすると，レイノル
ズ数は 1000 となる。 
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図 ４-８ 楯鱗をモデル化した流体解析モデル 
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4.3 結果及び考察 
4.3.1 サメ体表を再現した解析モデル   
 図 ４-７に示したサメ体表を再現した解析モデルを用いた乱流解析の結果から，現
実のサメ体表でどのように流れ場が制御されているかを検証した。図 ４-９に流れのベ
クトル図とコンター図を示す。図 ４-９から分かるように，楯鱗近傍には二つの特徴的な
流れ場が発生することが分かった。一つは，図 ４-９(a)で示されている上向きの速度ベ
クトル，即ち，上昇流である。もう一つは，図 ４-９(b)，(c)で示されている，流れ方向(x
方向)に軸を持つ渦，即ち，縦渦である。 
上昇流について詳細に説明する。図 ４-９(a)は，y=2.5 mm（y 方向の中間）の位置
での x-z 断面における速度ベクトル図である。断面内の楯鱗は，図 ４-７(b)で示した楯
鱗(2)，(4)，(7)に該当する。図 ４-９(a)より，上昇流の形状が図 ４-５で示した楯鱗の傾
斜構造と良く一致している。この解析モデル（図 ４-７）では，楯鱗画が底面全体に分
布していないため、楯鱗の最前列に生じる上昇流は、流入する主流と楯鱗の傾斜構
造との交差に起因して生じている。しかし，しかしながら、この影響は、楯鱗の第 3列目
付近の流れ構造については、大きく弱めることができる。したがって，以前の研究 [32]
で知られている傾斜角（13o ）と比較して大きく急峻な傾斜（27o ）は，上昇する流れ構
造を支配する上で重要な役割を果たす可能性が非常に高い。さらに，楯鱗が千鳥格
子状に配列していることに起因する隣接楯鱗間の相互作用が，上昇流の強度を高め
ている可能性がある。 
次に，縦渦について詳細に説明する。 図 ４-９(b)は，楯鱗のリブレット近傍の y-z
断面における速度ベクトル図である。より，リブレット近傍に渦が発生していることが確
認された。これは流れに平行な軸を持つ渦，すなわち縦渦である。楯鱗の大きさを詳
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細に検討するため，図 ４-９(b)と同じ y-z断面における，渦度?⃗? の x成分 x の絶対値
x のコンター図を図 ４-９(c)に示す。渦度は以下の式で定義される。 
 
?⃗? = ∇⃗ × ?⃗? , 𝜔𝑥 =
𝜕𝑢𝑧
𝜕𝑢𝑦
−
𝜕𝑢𝑦
𝜕𝑢𝑧
             （４．３） 
 
 強い縦渦が尾根，特に側隆起付近で集中して観察され，弱い縦渦が溝の谷に観察
される。この結果は，楯鱗の溝が縦渦を分散させ，それによって 2次流れを弱めている
可能性が高いことを示している。これは，溝を横切る高せん断応力を分散させ，楯鱗
表面にかかるせん断応力を減少させる効果があると考えられる。 
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図 ４-９ 楯鱗の千鳥配列モデルにおける流れ場：(a) x-z断面における速度ベクト
ル，(b) y-z断面における速度ベクトル，(c) y-z断面における渦度の x成分(|𝜔𝑥 |)のコ
ンター図 
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4.3.2 楯鱗の非対称溝をデフォルメした解析モデル 
下流部の x=4.9 mmの位置での y-z断面における|ωx|のコンター図を図 ４-１０に示
す。図 ４-１０(a)は高さの非対称性をパラメータとした解析結果であり，図 ４-１０(b)は
幅の非対称性をパラメータとした解析結果である。x=4 mm より下流では流れが安定し，
どの xの位置においても y-z断面の|ωx|のコンター図にほとんど差がないことを確認し
た。図 ４-１０より，リブレット近傍に|ωx|の値が大きい部分があり，縦渦が生じていること
が分かる。特に，高さや幅の等しい対称なリブレットである h1/h2=1, または w1/w2=1 よ
りも，非対称性が大きいリブレットである h1/h2=10, または w1/w2=10 の方が|ωx|の値が
大きく，非対称性が大きいリブレットに，より強い縦渦が発生している。 
縦渦の強さを定量的に示すため，リブレットの非対称性と|ωx|の関係をグラフにした
(図 ４-１１)。図 ４-１１(a)は高さの非対称性をパラメータとした解析結果であり，横軸は
h1/h2 である。図 ４-１１(b)は幅の非対称性をパラメータとした解析結果であり，横軸は
w1/w2である。縦軸は x=4.9 mmの位置での y-z断面における|ωx|の平均値であり，対
称リブレットである h1/h2=1 または w1/w2=1の値からの差分を表している。|ωx|に与える
非対称性の効果を評価するため，|ωx|の値そのものではなく，h1/h2=1 または w1/w2=1
の値からの差分⊿|ωx|を取った。図 ４-１１より，h1/h2=1またはw1/w2=1の値が大きい，
即ち非対称性が大きいほど⊿|ωx|の値が大きく，強い縦渦が生じていることが明らか
になった。また，幅の非対称性よりも，高さの非対称性が大きい方が⊿|ωx|の値が大き
いことが分かった。図 ４-６に示したように，ガラパゴスザメの楯鱗のリブレットは幅の非
対称性よりも高さの非対称性が大きい。強い上昇流を発生させるために，幅の非対称
性よりも高さの非対称性を大きくしている可能性がある。 
非対称リブレットにおいて縦渦が発生するメカニズムを考察する。図 ４-１２に，高さ
の非対称性をパラメータとした解析での，x=4.9 mmの位置での y-z断面における速度
コンター図を示す。図 ４-１２(a)は速度の x成分，図 ４-１２(b)は y成分，図 ４-１２(c)は
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z 成分である。図 ４-１２(a)から分かるように，高さが同じ対称リブレット(h1/h2=1)では，
流れに垂直な断面において，速度分布は対称である。一方，高さが異なる非対称リブ
レット（h1/h2=10）では，流れに垂直な断面において，速度分布は非対称である。流体
は表面で抵抗を受けるため表面で速度が 0 となり，壁面から離れるに従って主流の速
度に近づくが，その際，リブレット形状の非対称性により速度分布に非対称性が生じる。
この非対称により流れが乱れ，3 次元的な複雑な流れが生じ，それが縦渦の発生に繋
がっていると考えられる。 
図 ４-１２(b)から分かるように，h1/h2=1 では数値誤差程度の uy の分布しか見られな
いが，h1/h2=10 では，双子渦のような分布が見られる。また，図 ４-１２(c)から分かるよう
に，h1/h2=1 では溝の内部は uz が 0 であり，z 方向の流れが生じていない。一方，
h1/h2=10 では溝の内部にも z 方向の流れが生じている。縦渦の大きさを表す|ωx|は，
定義式（４．３）より，uyの z方向の変化と uzの y方向の変化により生じるものである。図 
４-１２(b)，(c)に示す uy, uzの分布により，非対称リブレットでは縦渦が発生しやすいと考
えられる。 
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図 ４-１０ y-z断面における渦度の x成分(|𝜔𝑥 |)のコンター図：(a) 高さの非対称
溝，(b) 幅の非対称溝 
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図 ４-１１ 溝の非対称性と渦度の関係 
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図 ４-１２ y-z断面における渦度(?⃗? )の各成分のコンター図 
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4.4 まとめ 
 本章では，BMD に関する設計指針を得るため，サメ体表の構造解析および流体解
析により，サメ体表の構造と流れ場との関係を検証した。その結果，以下の結論が得ら
れた。 
(1) ナノスーツ法によるFE－SEMを用いてサメの体表を測定した結果，サメの体表は
流れ方向の溝を持つ無数の楯鱗が，千鳥格子状に重なって配列していることが分
かった。  
(2) マイクロフォーカスX線CTを用いてサメの微細な3次元楯鱗構造を測定した。その
結果，楯鱗は体表面に対して20～30o の傾斜があることが分かった。さらに，楯鱗
には非対称溝が存在することが分かった。 
(3) 楯鱗の3次元構造をCADデータ化して流体解析を行った結果，サメ体表近傍にお
ける流れの特徴として，楯鱗の傾斜により上昇流が発生すること，非対称溝の近傍
に縦渦が発生することを明らかにした。  
(4) 楯鱗の非対称溝をデフォルメした流体解析により，非対称性が大きいほど強い縦
渦が発生することを明らかにした。また，幅の非対称性よりも高さの非対称性が大
きい方が，強い縦渦が発生することを明らかにした。  
 
 
 
 
 
 
 
 74 
 
第５章 バイオミメティックデザインによる
ディフューザの流体制御 
 
5.1 序論 
 本章では，始めに，第 4 章の結果から，サメ体表と同様の流れ場を人工的に再現で
きる表面構造を設計した結果について述べる。次に，設計した表面構造を遠心圧縮
機のディフューザに適用し，ディフューザを試作した結果について述べる。さらに，試
作したディフューザについて流体特性を検証した結果について述べる。 
 
 
5.2 研究方法 
5.2.1 バイオミメティックデザイン 
 第４章の結果より，サメの楯鱗構造に見られる特徴（傾斜構造，非対称溝）が，楯鱗
近傍で上昇流や縦渦といった 3次元の複雑な乱流を発生させていることが明らかにな
った。楯鱗近傍で発生する乱流を人工的に発生させることで，流体機器における流体
特性を向上させることができると考えられる。そこで，バイオミメティックデザイン（BMD）
の概念を用いて，楯鱗近傍と同様の流れを発生させるための表面構造を設計した。設
計した表面構造を図 ５-１に示す。図 ５-１(a)は，表面構造の斜視図である。図 ５-１
(b)は x-z 断面図であり，表面に対して 27o の傾斜角を有する。図 ５-１(b)は y-z 断面
図であり，非対称溝構造を表している。y-z 断面で見ると，大きさの異なる三角形が交
互に並んでいる。大きい三角形の高さℎ1，および幅𝑤1は，それぞれ 0.1 mm と 0.4 mm
であり，小さい三角形の高さℎ2，および幅𝑤2は，それぞれ 0.05 mm と 0.15 mmである。   
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サメ体表に生じる流れのレイノルズ数（Re）を計算する。代表速度 uを，サメが獲物を
捕らえるときの最大速度（10 m/s），代表長さ lを楯鱗の大きさ（0.1 mm）とする。水の動
粘性係数𝜈は 1×10-6 m2/s であるため，サメ体表に生じる流れのレイノルズ数は，下記
のように計算される。 
                             𝑅𝑒 =
𝑢𝑙
𝜈
= 1000                       （５．１） 
 
次に，このレイノルズ数をディフューザで再現するための特徴長さを計算する。代表
速度 u をディフューザ内のガスの流速(100 m/s)とする。空気の動粘性係数𝜈は 1×10-
5 m2/s であるため，サメ体表に生じる流れのレイノルズ数（Re=1000）と同様の流れ場を
生じさせるための代表長さ lは以下の式で計算される。 
 
1000 =
100×𝑙
1×10−5
,   𝑙 = 0.1 (mm)                （５．２） 
 
 この計算により，0.1 mm 程度の微細加工を施すことにより，サメ体表と同じ流体制御
がディフューザでも可能となる。図 ５-１を設計する際，上記で計算された代表長さ(0.1 
mm)をℎ1の値とした。ℎ2，𝑤1，𝑤2の値は，本研究において，微細加工の手法として用
いた精密切削法の加工限界から決定した。 
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図 ５-１ 楯鱗を基に設計した表面構造 
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5.2.2 BMDの加工およびディフューザの試作 
図 ５-２に示す遠心圧縮機は、石油、化学処理および鉄製造などの産業プロセス，
ならびにガスタービンおよび天然ガス管路などのエネルギーインフラにおける重要な
機械部品である。遠心圧縮機では，吸引力はインペラおよびディフューザによって生
成される。インペラには数枚の動翼があり，駆動モータでインペラを毎分数万回転
(rpm)で回転し，旋回流を発生させている。旋回流はディフューザに接続され、旋回流
の運動エネルギーの一部が空気の圧力に変換される。図 ５-３にディフューザの外観
図を示す。ディフューザには十数枚の静止翼があり，インペラから流入した空気が静
止翼間を流れて外に排出される。空気の速度は静止翼の先端部でマッハ 0.6 から 0.8
で非常に高速になる。そのため，静止翼先端部で流れが不安定となり，流れが剥離し，
効率の低下や騒音が発生することが問題となっている [44]。本研究では，ディフュー
ザ静止翼の表面に BMD を適用し，バイオミメティクスから知見を得た BMD 構造をデ
ィフューザ静止翼の表面に加工することで流れの剥離を防止し，更なる効率向上を図
ることにした。 
アルミ製の静止翼に精密切削法を用いてBMD構造を加工した（図 ５-３中の”BMD
領域”）。加工には，株式会社牧野フライス製作所の 5 軸制御立体マシニングセンタ
（V33）を用いた。図 ５-４に，BMD 構造を加工した静止翼先端部の SEM 像を示す。
加工精度について検証するため，図 ５-５に示すように，溝の幅(W1, W2)，傾斜の長
さ（L1, L2, L3），溝の高さ（H1, H2），傾斜角度（α1, α2）を測定した。 
図 ５-６に，BMD 構造の設計値と測定値の比較を示す。図 ５-７に，図 ５-６から得
た BMD構造の加工誤差を示す。H2を除くすべてにおいて，誤差 10%以内で加工で
きていることが分かった。H2 の誤差は，非対称溝を形成する際の切断時のエンドミル
の切断高さの設定値を補正することにより改善することができると考えられる。 
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BMD構造を加工した 19枚の静止翼を樹脂製の母体とリング蓋に組み上げることで
ディフューザを試作した。 
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図 ５-２ 遠心圧縮機の外観図 
 
 
 
図 ５-３ ディフューザの外観図 
 
 
図 ５-４ BMD構造を加工した静止翼先端部の SEM像 
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図 ５-５ BMD構造の測定パラメータ 
 
 
図 ５-６ BMD構造の設計値と測定値の比較 
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図 ５-７ BMD構造の加工誤差 
 
 
5.3 流体制御の評価結果 
圧縮機評価装置を用いて，試作したディフューザの流体特性を評価した。評価装
置は，インペラを回転させることにより高速ガス流を発生させることができ，発生したガ
スがディフューザに導入される。 流量は、ガス入口側に位置する流量制御弁によって
制御される。 
図 ５-８にディフューザの概略図を示す。図 ５-９に示すように，ディフューザは流入
部から流出部にかけて流路面積が大きくなっている。流入する流体の流量が一定であ
るとすると，流路中の全ての点で，以下の連続の式が成り立つ。 
 
                     Q = S × v                  （５．１） 
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Q は流量，S は断面積，v は断面積中の流速である。また，非圧縮性流体の定常な流
れについては，以下のベルヌーイの式が成り立つ。 
 
                    
1
2
𝑣2 +
𝑝
𝜌
= constant               （５．２） 
 
図 ５-９に示す点 1 と点 2 における断面積をそれぞれ S1，S2とすると，S1よりも S2の方
が大きい（S1＜S2）。そのため，（５．１）式より，点 1 における流速（v1）よりも点 2 におけ
る流速（v2）の方が小さくなる（v1＞v2）。さらに，ベルヌーイの式を考慮するとディフュー
ザの点 1 における圧力（p1）よりも点 2 における圧力（p2）の方が大きくなる（p1＜p2）。こ
のように，ディフューザは流路の上流から下流に向けて圧力が大きくなる。実際の流路
では摩擦抵抗により圧力損失が生じる。そこで，ディフューザの流入部と流出部でどの
程度圧力が上昇したかがディフューザの特性の指標となる。 
本研究では，ディフューザにおける流路の入り口と下流での測定点で圧力を測定し，
下記の式で表される圧力差δ𝑃により流体特性を評価した。 
 
δ𝑃 = 𝑃𝑚𝑒𝑎𝑠𝑢𝑟𝑒𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 − 𝑃𝑖𝑛𝑙𝑒𝑡                （５．３） 
 
測定では，インペラの回転数を 40000 rpmで固定し，流量を変化させた。BMDを適
用したディフューザと，BMD を適用していない従来のディフューザについて，流量 Q
とδ𝑃との関係をプロットしたグラフを図 ５-１０に示す。縦軸，横軸ともに設計での値で
規格化している。測定は従来ディフューザ，BMD ディフューザそれぞれ 3 回ずつ行
い，図 ５-１０は平均値をプロットし，標準偏差をエラーバーで表示している。 
従来のディフューザは，Q=0.75 でδP が最大となり，Q=0.58 でδP が減少する。即
ち，低風量側で失速が生じている。インペラの回転数を一定にして流量を小さくしてい
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くと，周方向の速度成分が一定で半径方向の速度成分が小さくなっていき，ガスがデ
ィフューザの静止翼にぶつかるときの迎え角が変化する。流量が大きいときはガスは
静止翼に滑らかに流入するため，良好な圧力分布となる。流量を小さくすると，迎え角
が変化し，ガスが静止翼に滑らかに流入しなくなる。これにより，静止翼先端部での流
れが不安定になり，流れの剥離が生じる。これが低風量で失速が生じる原因である。
一方，BMD 翼では，Q=0.58 でもδP は減少しておらず，失速が生じていない。図 
５-１０に示すように，設計点である Q=1 から，δP が最大となる流量の範囲が，装置が
安定的に作動する範囲であり，この範囲はサージマージンと呼ばれる。BMD ディフュ
ーザは，従来のディフューザと比較して，剥離が抑制され，サージマージンが向上す
る可能性がある。サージマージンの拡大は，遠心圧縮機がより広いプラント運転条件
で制御されることを可能にするので，遠心圧縮機の能力を向上させるのに非常に有益
である。ただし，BMD 翼は測定した最低の風量でも失速が生じておらず，どの程度サ
ージマージンの向上効果があるか明確にはなっていない。今後さらに低風量側での
測定を行い，サージマージンの向上効果について明確にする必要がある。 
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図 ５-８ ディフューザの概略図 
 
 
 
図 ５-９ ディフューザの流路構造 
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図 ５-１０ ディフューザの圧力回復特性 
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5.4 まとめ 
本章では，第４章で得られた結果を基に BMD 構造を設計し，流体評価を行う
ことで BMD の効果を検証した。その結果，以下の結論が得られた。 
(1) BMD の概念を用いて，サメ体表に生じる流れ場と同様の流れ場を再現する人工
構造を設計した。 
(2) 設計した BMD 構造を遠心圧縮機のディフューザに適用するため，精密切削法を
用いて静止翼に BMD構造を加工し，ディフューザを試作した。 
(3) 試作したディフューザの流体特性を評価した結果，BMD はディフューザのサージ
マージンを拡大する効果があることを実証した。これにより，BMDディフューザは，
従来のディフューザと比較して，剥離が抑制されている可能性を示唆した。 
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第６章 総括 
 
6.1 序論 
本研究は，バイオミメティクスの概念や手法とシミュレーションを融合することで，マル
チスケールに及ぶ材料の複雑現象を解明し，高機能材料の早期開発に貢献するため
の材料設計技術の開発に取り組んだものである。本章では，本論文で述べた各章ごと
の研究成果について総括する。 
 
6.2 分子動力学法による樹脂／樹脂界面の密着性解析（第２章） 
第２章では，古典分子動力学シミュレーションを用いて，接着剤とポリイミド界面の密
着性解析を行った。3 種類の接着剤の候補材であるポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，
ポリメチルメタクリレートについて，ポリイミド界面の剥離エネルギーを計算し，密着性を
評価した。その結果，以下の成果が得られた。 
(1) 現実の大気中における樹脂同士の界面を効率的に作成するためのモデリング方
法を構築した。本方法では，接着剤とポリイミドをそれぞれCuの上でエネルギー安
定化させた後に Cu を取り除いて接着剤とポリイミドを貼り合わせる。これにより，接
着剤とポリイミドが互いに絡み合うことのない界面構造を作成することができた。 
(2) シミュレーションで計算した剥離エネルギーから，ポリアミドイミド，フェノキシ樹脂，
ポリメチルメタクリレートの順にポリイミドとの密着性が高いことが分かった。 
(3) (2)で得られた密着性の順番が，ピール強度試験で得られた結果と一致した。 
(4) 高い密着性を示す接着剤は，接着剤の炭素原子とポリイミドの炭素原子が 0.5 nm
以下の近距離で結合している原子のペアが多いことが分かった。 
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(5) 界面で平坦に配列している接着剤は接着面積が大きく，界面の相互作用が大き
いことが明らなになった。 
(6) 接着剤／ポリイミド界面の密着性を決定する主要因が，界面の平坦性に起因する
接触面積であることが明らかになった。これにより，接着剤／ポリイミド界面の密着
性メカニズムが，ヤモリの接着メカニズムと同じであることが明らかになった。 
 
 
6.3 密度汎関数によるシランカップリング剤／Cu界面の密着性解
析（第 3章） 
 第３章では，密度汎関数法を用いたシミュレーションにより，シランカップリング剤と
Cu界面の密着性解析を行った。3種類のシランカップリング剤の候補材であるAEAPS，
MPS，APS について，Cu 界面の剥離エネルギーを計算し，密着性を評価した。その
結果，以下の成果が得られた。 
(1) 現実のシランカップリング剤／Cu 界面を効率的に作成するためのモデリング方法
を構築した。本方法では，初期状態として，Cu の上にシランカップリング剤分子を
2 個配置する。これにより，AEAPS や APS 分子中の N 原子や MPS 分子中の S
原子が Cu と吸着する界面構造を作成することができた。 
(2) シミュレーションで計算した剥離エネルギーから，AEAPS，MPS，APSの順に Cuと
の密着性が高いことが分かった。 
(3) (2)で得られた密着性の順番が，ピール強度試験で得られた結果と一致した。 
(4) Cu との密着性が高い AEAPS は，密着性の低い MPS や APS と比較して Cu との
間により多く共有結合を形成している。このことから，シランカップリング剤／Cu 界
面の密着性を決定する支配因子が共有結合の数であることが明らかになった。 
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6.4 バイオミメティックデザインのための，構造解析および流体
解析によるサメ体表の機能解明（第４章） 
第４章では，BMD に関する設計指針を得るため，サメ体表の構造解析および流体
解析を行い，サメ体表の構造と流れ場との関係を検証した。その結果，以下の成果が
得られた。 
(5) ナノスーツ法によるFE－SEMを用いてサメの体表を測定した結果，サメの体表は
流れ方向の溝を持つ無数の楯鱗が，千鳥格子状に重なって配列していることが分
かった。  
(6) マイクロフォーカスX線CTを用いてサメの微細な3次元楯鱗構造を測定した。その
結果，楯鱗は体表面に対して20～30o の傾斜があることが分かった。さらに，楯鱗
には非対称溝が存在することが分かった。 
(7) 楯鱗の3次元構造をCADデータ化して流体解析を行った結果，same体表近傍に
おける流れの特徴として，楯鱗の傾斜により上昇流が発生すること，非対称溝の近
傍に縦渦が発生することを明らかにした。  
(8) 楯鱗の非対称溝をデフォルメした流体解析により，非対称性が大きいほど強い縦
渦が発生することを明らかにした。また，幅の非対称性よりも高さの非対称性が大
きい方が，強い縦渦が発生することを明らかにした。  
 
 
6.5 バイオミメティックデザインによるディフューザの流体制御
（第５章） 
 第５章では，第４章で得られた結果を基に BMD 構造を設計し，流体評価を
行うことで BMD の効果を検証した。その結果，以下の成果が得られた。 
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(1) BMD の概念を用いて，サメ体表に生じる流れ場と同様の流れ場を再現する人工
構造を設計した。 
(2) 設計した BMD 構造を遠心圧縮機のディフューザに適用するため，精密切削法を
用いて静止翼に BMD構造を加工し，ディフューザを試作した。 
(3) 試作したディフューザの流体特性を評価した結果，BMD はディフューザのサージ
マージンを拡大する効果があることを実証した。これにより，BMDディフューザは，
従来のディフューザと比較して，剥離が抑制されている可能性を示唆した。 
 
6.6 今後の課題 
第２章および第３章で検討した異種材料界面の密着性については，解析では塑性
変形は考慮されていないが，ピール強度試験では塑性変形は無視できない。そのた
め，ピール強度試験では密着強度の定量的な評価が困難であり，解析と実験の定量
的な比較が困難である。そこで，ナノインデンテーション法や曲げ試験など，塑性変形
の影響を受けない試験方法での密着性評価技術の確立が今後の課題である。 
BMD によるディフューザの流体制御の検討については，本研究で評価した最低の
風量でも BMD翼は失速が生じておらず，どの程度サージマージンの向上効果がある
か明確にはなっていない。今後さらに低風量側での測定を行い，サージマージンの向
上効果について明確にすることが今後の課題である。 
本研究では，主に試作サンプルを用いた要素検討により，生物表面模倣の有効性
を実証することができた。実用化のためには，ロバスト性向上に加え，生物表面で起こ
っている現象について，理解をさらに深め，そのメカニズムを明らかにすることが今後
の課題である。メカニズの解明により，よりロバスト性の高い生物模倣表面の設計が可
能になると考えている。 
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